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Хризин (С15Н10О4; 5,7-дигидроксифлавон) - растительный флавоноид, использу-
ется спортсменами для улучшения физического состояния и восстановления 
гормонального баланса. Практически нерастворим в воде. Проблема раствори-
мости и биологической доступности хризина может быть решена в результате 
получения его комплексов с ионами различных металлов. Экспериментально 
был получен комплекс хризина с ионами Са(II). Однако, структура полученного 
комплекса не была однозначно идентифицирована. 
Целью настоящего исследования является квантово-химическое моделирова-
ние и идентификация комплексов хризина с ионами Са(II). 
Молекула хризина содержит две гидроксильных группы, протоны которых 
могут вступать в реакцию обмена с ионами кальция. Неэмпирическим методом 
UHF в базисе 6-31G с помощью программного комплекса Gaussian-2009 в ре-
зультате расчетов с оптимизацией всех геометрических параметров было полу-
чено две возможныt конфигурации комплекса хризина с ионами Ca(II) (см. ри-
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В образовании Комплекса 1 участвуют две свободных гидроксильных группы 
хризина. Его идентификация возможна по наличию в ИК-спектре комплекса ча-
стоты, соответствующей валентным колебаниям ОН-группы с внутримолеку-
лярной водородной связью. Комплекс 2 характеризуется хелатной структурой. 
Его идентификация возможна по наличию в ИК-спектре частоты, соответству-
ющей валентным колебаниям свободной ОН-группы.  
